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造式から水素原子 とそれらにつながる結合を消 して残った炭素原子骨格を点 (原子 )と線 (結合)のつ
ながりで表 したものは､グラフ理論における
グラフに他ならない｡即ち､グラフとは点
(point又は vertex)と線 (line又は edge)
の集合として定義 されるが､何もない空グラ






































































detは行列式をとることを意味 している｡図 1の二つのグラフの特性多項式は､それぞれ､Ⅹ 4-3x2+1･










グラフGの中で互いに隣り合わない k本の線を選ぶ組み合わせの数を非隣接敷 p(a,k) と定義する｡

















N グラフ k-0 1 2 3 4
1 0 1
2 0_._〇 1 1
3 /＼ 1 2
4 /V 1 3 1
5 ル ㌦ 1 4 3
6 ㌔ ＼㌔ ノ ー 1 5 6 1
7 ㌦ > Aヽ( ㌔ 1 6 10 4










N G k三0 1 2 3 4 Zo






1 4 2 7
1 5 5 11
1 6 9 2 18
1 714 7 29
1 82016 2 47
もたないグラフを木グラフ (tree) と呼ぶが､凍グラフでは一般に次の関係が成立する｡
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N XH a.(～(X) I壬〝(X)
X3 I3X 8X3 - 12X
‡4-6x2 +3 16X4 - 48x2 +12
‡5- 10X3 十15Ⅹ 32‡5 - 160‡〇十 120X
(42)
a M(Ⅹ)=2-#′2 HN(ⅩJGVT) (10)
ただし､









































難 しいが､その突破 口を開 くためにも､数学的に素性の知 られている トポロジカルインデックスのよう
な構造パラメーターと諸性質の間の関係を解析する意味があるであろう｡
表 3には､ヘプタン C7Hl｡の 9種の異性体の分子グラフの トポロジカルインデックスと沸点の間
の関係を示 してある｡先ず注目すべ きことは､これら9種の異性体の トポロジカルインデックスが､分
子の枝分かれと共に小さくなり､13から21までのひとつずつ違う値をとっているということである｡
そして､沸点はその値と平行 して低 くなっている｡この他に､これらの炭化水素のエ ン トロピーの値も









表 3 ヘプタンの異性体の分子グラフの 2種の
トポロジカルインデックスと勲力学的性質の関係
グラフ
k=0 1 2 3 ZQ bp(Oc) p d(20｡C)









1 6 9 4
1 6 9 3
1 6 9 2
1 6 8 2
1 6 7 2
1 6 8 0
1 6 7 0













14 79.2 4 0.6739
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肘臨(DISCUSSION)
Q.トポロジカル ･インデ ックスの大小は､形か ら直感できますか?
小川 奉 (筑波大 ･物理工)
A.点の数が同 じで､環の大 きさや散が同 じ場合は､枝分かれが増すにつれ小さ-
くな ります｡ 点の教と枝分かれの状況が同 じような場合は､環の敬が増すに
っれ大 きくな ります｡ だから枝分かれと縮環が同時に変化 している場合にト
ポロジカル インデックスの大小 を冊単に予測することは養 い ､です｡
(45)
